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中 文 摘  要 
核磁共振碳谱（Carbon-13 nuclear magnetic resonance spectroscopy, 13C-NMR），
能够提供分子骨架最直接的信息，是有机化合物结构鉴定的重要手段。无畸变极
化转移增益法(Distortionless Enhancement by Polarization Transfer，DEPT)是
13
C-NMR 谱的一种检测技术，主要用于区分 13C 谱图中的伯碳、仲碳、叔碳。一
般情况下，DEPT 谱图有三张子谱，分别是翻转角𝜃等于 45°、90°、135°时获得。
45°谱中所有的 CH3、CH2、CH 信号峰都向上；90°谱只有 CH 信号向上的峰；135°
谱中 CH、CH3 信号向上，CH2 信号向下。用户可以通过对 DEPT 谱图的肉眼观
察，依靠个人经验，判断谱图中 CHn 各个子谱的情况。但是，此方法无法快速
准确地得出结论，并且在遇到复杂和密集谱线时误判率也比较高。因此，有必要
对 DEPT 谱进行谱编辑，获得纯净的 CHn 子谱，再进行判断。现有 DEPT 谱编
辑方法有公式法和一元线性回归法，都无法分离出纯净的 CHn 子谱。本论文提
出一种新的基于多元线性回归分析的 DEPT 谱编辑方法，使用多元线性回归对样
品中的杂信号进行拟合，获得最佳拟合系数，然后利用拟合系数对 DEPT 谱进行
谱编辑，最后获得纯净的 CH3、CH2、CH 子谱。实验结果证明，新方法的谱编
辑效果优于公式法和一元线性回归法。 
DEPT 谱能够检测化合物中的伯碳、仲碳、叔碳信号，但它无法检测到季碳
信号，必须另外再记录常规 13C 的 NMR 谱或者是只含季碳信号的谱图进行比对，
来获得化合物中所有的碳信号的信息。DEPTQ 是 DEPT 谱进化出的新技术，能
够给出所有碳信号的化学位移和其他多重度信息。同时，DEPTQ 继承了 DEPT
具有的所有优点，包括信号灵敏度高、信号之间很少重叠、对 JCH 值的设置误差
不灵敏等。DEPTQ 一般有六张谱图，谱信息较多，不利于用户迅速准确地得出
结论。可以对 DEPTQ 谱进行谱编辑，分离出 CH3、CH2、CH 和 C 四种碳信号，
再进行分析判断。本文对 DEPT 谱编辑新方法进一步改进，使其应用到 DEPTQ
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的谱编辑上。实验结果表明，该 DEPTQ 谱编辑方法能够干净、准确地分离出所
有碳信号，具有较强的实用价值和较好的创新性。 
 
关键词：核磁共振；13C 谱编辑；DEPT；DEPTQ；多元线性回归 
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A New NMR Spectral Editing Method for DEPT and 
DEPTQ 
Yaying Jin 
Abstract 
With the development of science and the progress of modern analytical 
instruments, nuclear magnetic resonance (NMR) technology is rapidly developed and 
widely used to analysis materials. Because NMR has the advantages to rapidly and 
accurately obtain the properties of the materials without destroying samples, it is 
widely used in physics, chemistry, biology, medical, material science and so on. In a 
word, NMR technology plays an important role in the fields of scientific research and 
production. This thesis presents a new DEPT and DEPTQ spectral editing method. 
This method has a strong application value and can effectively improve the edited 
DEPT and DEPTQ spectra quality. DEPT refers to distortionless enhancement by 
polarization transfer, is one of the most important experimental method and is widely 
used to analysis and determine the structure of the material. In general, the unedited 
DEPT spectra can be observed directly to obtain the information about the CHn 
subspectra. However, this method can’t quickly and accurately draw the conclusion, 
when faced with complex and dense lines. Therefore, we need to edit the DEPT 
spectra and show the pure CH3, CH2, CH subspectra before analytical judgement. 
However, the existing DEPT spectral editing algorithms can’t separate CHn spectra 
purely. A new DEPT spectral editing method which is based on multiple linear  
regression method is proposed in this thesis. This method uses multiple linear 
regression to fit the complex signal samples, and obtains the best fitting coefficients to 
generate the fitting formulas. Then the spectra of DEPT are calculated by the formulas, 
finally get the pure CH3, CH2, CH spectra. Experimental results showed that the 
edited DEPT spectra could reduce interferential signals and gain the pure CHn spectra. 
The new method is better than theoretical formula method and simple linear 
regression analysis method. 
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Because the DEPT spectra do not provide the quaternary carbon spectrum signal, 
the user must compare DEPT spectra with carbon spectrum or spectrum which only 
contains quaternary carbon signals to obtain the information of all carbon signals. 
DEPTQ is a new technology which grew out of DEPT. It overcomes the shortcomings 
of DEPT and can provide four kinds of carbon signals. DEPTQ generally has six 
spectra, spectral information is more complex and cannot draw a conclusion of the 
experiment quickly and accurately. This thesis gives a new method to edit DEPTQ 
spectra. The experimental results showed that, all carbon signals can be separated 
neatly and accurately after edited. The new editing method shows a very practical and 
useful value in DEPTQ applications. 
 
Key words: NMR; 
13
C Spectral Editing; DEPT; DEPTQ; Multiple Linear Regression 
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第一章 绪论 
 
1.1 引言 
核磁共振(Nuclear Magnetic Resonance, NMR)是指处于静磁场中的核自旋体
系在外界射频场的作用下，当其拉莫尔进动频率与射频场频率相等时所发生的吸
收电磁波的现象[1]。1945年底，美国哈佛大学的 Purcell小组和斯坦福大学的Bloch
小组分别独立成功地观测到了量子数不为零的核自旋系统产生的 NMR 信号[2-4]。
核磁共振原理提出后，很快受到世人的重视，并使 NMR 技术发展成为一种研究
和测试工具。随着高新技术成就的不断涌现，超导磁体、电子计算机、脉冲傅里
叶变换等关键设备和技术相继采用，使得核磁共振谱仪的功能有了飞速的发展，
推动 NMR 技术在物理、化学、生物以及医学等领域的广泛应用。自 NMR 现象
被发现以来的短短 70 多年里，其在物理、生物、化学及医学领域已经获得了 5
次诺贝尔奖[5-8]，展现出极强的生命力和广阔的应用前景，现在已成为物理学、
化学、生物及医学等领域应用最广泛且最有力的谱学工具之一。 
NMR 技术通过核磁共振产生的信号信息，形成核磁共振谱，通过对谱图的
分析获得被研究物质的化学位移、共振峰情况、偶合常数等信息。NMR 技术作
为一种物质的分析手段被广泛运用于化学领域的复杂分子的结构测定[9]。由于绝
大多数有机化合物都含有碳元素，掌握有关碳元素的信息在化合物的结构鉴定中
具有重要意义。在自然界丰富存在的碳元素为 12C，其自旋量子数 I=0，没有核
磁共振信号。13C 的自旋量子数 I=1/2，虽然有核磁共振信号，但其天然丰度太低，
且核磁矩μ较小，因此 13C 的 NMR 信号很弱。20 世纪 70 年代中期出现了脉冲傅
里叶核磁共振仪，它的出现使 13C 核磁共振的技术得以迅速发展，逐渐成为了常
规测试手段。 
脉冲傅里叶核磁共振仪实现了 13C 的 NMR 信号的测量[10]，但是 13C 与 1H
均为磁性核，故间隔一定键数范围内均可通过相互自旋耦合干扰，使对方信号产
生一定的裂分，对谱图造成干扰[11,12]。由于 13C 的天然丰度很低，在观察 1H 谱
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
第一章 绪论 
2 
 
时，13C 和 1H 信号的耦合效应产生的干扰极小， 13C-1H 耦合峰强度只有 1H-1H
耦合峰强度的 0.55%[13]。通常只需注意 1H-1H 之间的同核耦合影响。但在观察 13C
谱时，因自然丰度比条件下两个 13C 相互并联的几率只有 0.1%，故 13C-13C 之间
的同核耦合一般不予考虑，而由 1H 引起的异核间的耦合影响却表现地极为突出。
核间耦合的存在会导致谱峰的分裂，使得谱图复杂化，增加了解析的难度。通过
去耦技术，可以简化谱图，增加分析精度。常见的去耦技术有宽带去耦技术[14]，
偏共振去耦技术，选择质子去耦技术，门控去耦技术以及反转门控去耦技术。 
宽带去耦技术可以使碳谱简化，但它损失了 13C 与 1H 之间的耦合信息，无
法确定谱线所属的碳原子级数。虽然偏共振去耦技术能够确定谱线所属的碳原子
级数，但对于复杂的有机分子或生物高分子，多重峰将彼此交叠，再加上有些核
的次级效应以及碳谱的信号较弱，也难以区分碳级数。随着现代脉冲技术的发展，
发展出了一系列能够确定碳原子级数的方法，如：APT 法[15]、INEPT 法[16]和 DEPT
法[17]等。这些方法的主要思想都是利用极化转移技术，提高不灵敏核的信噪比，
指认和辨别各种含不同数目氢原子的碳信号。 
 
1.2 极化转移技术 
多脉冲序列组合的不断增加和出现，促进了许多 NMR 技术的广泛应用和开
发，如利用异核极化转移技术增强不灵敏核的信噪比，利用异核间的耦合对 13C
信号进行调制的办法来确定碳原子的类型；指认和辨别各种含不同数目氢原子的
碳信号等，从而补充了偏共振谱的不足，使 NMR 研究复杂图谱能力获得了显著
的提高和发展。这些新技术简单实用，效果明显，得到了化学家和药学家的普遍
欢迎。其中极化转移增强技术能够提高不灵敏核的信噪比，确定碳原子的类型，
指认和辨别各种含不同数目氢原子的碳信号，是一个非常有实用价值的技术。 
所谓极化转移技术就是采用两种不同脉冲序列分别作用于两种不同的自旋
核体系。当灵敏核体系(如 1H 核)发生能级间的跃迁时(称为极化)，不灵敏核体系
(如 13C、15N 等)则发生方向相反的跃迁(称之为极化转移)，这样不仅可以大大提
高不灵敏核的观测灵敏度，而且能有效地鉴别其与灵敏核的结合类型(如 CH3、
CH2 和 CH 等)。不同的极化转移有不同的信号增涨因子（f 值），如
13
C/
1
H 的
𝑓 =
𝛾1𝐻
𝛾13𝐶
≈ 4，15N/1H的𝑓 =
𝛾1𝐻
𝛾15𝑁
≈ 10。极化转移技术有很多种，如 INEPT、DEPT、
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